О перспективе создания элементов памяти на основе наночастиц кремния by I. Talyzin V. et al.
84 Известия вузов. Материалы электронной техники. 2019. Т. 22, № 2     ISSN 1609-3577
УДК 621.315.592
О перспективе создания элементов памяти 
на основе наночастиц кремния
© 2019 г. И. В. Талызин§, В. М. Самсонов
Тверской государственный университет,
ул. Желябова, д. 33, Тверь, 170100, Россия
Аннотация. Память, связанная с изменением фазового состояния (phase–change memory), основана на из-
менении оптических, электрических или иных свойств вещества при фазовом переходе, например переходе 
из аморфного состояния в кристаллическое. На сегодняшний день уже реализованные и потенциальные 
применения такой памяти связаны в первую очередь с использованием многокомпонентных сплавов на 
основе химических элементов, относящихся к металлам и полупроводникам. Однако однокомпонентные на-
ночастицы, включая наночастицы Si, также представляют интерес в качестве перспективных наноразмерных 
элементов памяти. В частности, возможность создания таких элементов памяти подтверждается тем, что у 
объемной фазы аморфного кремния значение коэффициента оптического поглощения на порядок больше, 
чем у кристаллического. Разумеется, этот эффект затруднительно реализовать для отдельной наночастицы, 
размер которой не превышает длину волны света. В данной работе с использованием молекулярной динамики 
(МД) и потенциала Стиллинджера—Вебера исследованы закономерности плавления и условия кристалли-
зации наночастиц кремния, содержащих до 105 атомов. Показано, что при охлаждении нанокапель кремния 
со скоростью 0,2 ТК/с и выше имеет место их переход в аморфное состояние, тогда как однокомпонентные 
металлические нанокапли кристаллизуются в МД−экспериментах даже при скоростях охлаждения 1 ТК/с. 
При последующем нагреве аморфных наночастиц кремния, содержащих более 5 · 104 атомов, происходит 
их кристаллизация в определенном температурном интервале от 1300 до 1400 К. Сделан вывод о принци-
пиальной возможности создания элементов памяти, основанных на данных фазовых переходах. Переход 
наночастицы в аморфное состояние достигается путем ее плавления и последующего охлаждения до ком-
натной температуры со скоростью 0,2 ТК/с, а переключение в кристаллическое состояние — путем ее нагрева 
до 1300—1400 К со скоростью 0,2 ТК/с и последующего охлаждения. На основе результатов МД−экспериментов 
сделан вывод о существовании минимального размера наночастиц кремния, ниже которого при заданной 
скорости изменения температуры создание элементов памяти, основанных на изменении фазового со-
стояния, становится принципиально невозможным. Установлено, что для скорости изменения температуры 
0,2 ТК/с такой минимальный размер составляет 12,4 нм (число атомов — порядка 5 · 104 атомов). 
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Введение
Кристаллический и аморфный кремний явля-
ются основными материалами современной электро-
ники, и переход от объемных фаз к наноразмерным 
объектам существенно расширяет перспективы 
применения кремния в электронике [1]. Так, на се-
годняшний день актуальна проблема создания и 
применения элементов оперативной и долговремен-
ной памяти, функционирование которых основано на 
изменении фазового состояния наночастиц кремния. 
(Следуя работе [1], будем в дальнейшем использо-
вать обозначения c−Si и a−Si для кристаллического 
и аморфного кремния, а также nc−Si и na−Si для 
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кристаллических и аморфных наночастиц Si соот-
ветственно.) Память, основанная на изменении фа-
зового состояния (phase−change memory), давно уже 
используется в CD−RW и DVD−RW, т. е. в качестве 
внешней долговременной памяти. Практическое 
применение такого вида памяти связано с измене-
нием отражательной способности металлического 
сплава серебра, индия, сурьмы и теллура при пере-
ходе из кристаллического состояния в аморфное 
[2]. Вместе с тем, перспективы практического при-
менения памяти, связанной с изменением фазового 
состояния вещества, этим не исчерпываются. Ис-
пользование рассматриваемого типа памяти может 
основываться на изменении не только оптических, 
но и электрических свойств материала при нагрева-
нии [3] или некоторых процессов возбуждения иной 
природы [4—7]. Так, особое внимание уделяется 
перспективам применения сплава Ge2Sb2Te5 (GST) 
[8]. Например, переход GST из аморфной фазы в ме-
тастабильную кубическую кристаллическую фазу 
сопровождается не только увеличением коэффици-
ента отражения в видимой части спектра [9, 10], но и 
изменением электрического сопротивления на три 
порядка величины [11]. 
В настоящее время практически все исследо-
вания в рассматриваемой области науки связаны 
с теми или иными многокомпонентными сплавами. 
Однако в работах [12, 13] выдвинута и подтвержде-
на, правда на уровне молекулярно−динамического 
(МД) эксперимента, гипотеза о возможности созда-
ния элементов памяти с использованием изменения 
и последующего сохранения фазового состояния 
наночастиц Ag. Согласно полученным резуль-
татам МД−эксперимента [12, 13], очень быстрое 
(со скоростью порядка 20 ТК/с) охлаждение жид-
кой металлической наночастицы до комнатной 
температуры переводит ее в аморфное состояние, 
тогда как относительно низкая скорость охлажде-
ния (порядка 1 ТК/с и менее) — в кристаллическое. 
Однако в работах [12, 13] не приведено соображений 
о том, как на практике обеспечить столь различную 
скорость охлаждения наночастиц, расположен-
ных всего лишь в нескольких нанометрах друг от 
друга. Кроме того, для обеспечения столь высоких 
скоростей охлаждения металлические нанокапли 
должны быть расположены на металлической под-
ложе, которая при контакте с нанокаплей может 
приводить к ее кристаллизации даже при комнат-
ной температуре в течение нескольких секунд или 
минут. Это накладывает серьезные ограничения на 
возможность реализации такой долговременной 
памяти. 
Мы предлагаем использовать в качестве эле-
ментов памяти наночастицы кремния, для которых 
критическая скорость аморфообразования на не-
сколько порядков ниже, чем для частиц металлов. 
Наночастицы кремния могут быть размещены, на-
пример, на подложке из аморфного углерода или на 
металлической подложке, кристаллическая струк-
тура которой (например ГЦК) сильно отличается от 
кристаллической структуры кремния (структуры 
алмаза), что, возможно, не будет инициировать кри-
сталлизацию na−Si.
Поскольку речь идет о памяти, основанной на 
изменении фазового состояния наночастиц крем-
ния, предварительно провели МД−исследование 
размерной зависимости температуры плавления 
наночастиц Si, содержащих от 1015 до 100153 ато-
мов, т. е. в довольно широком диапазоне размеров 
от 3,2 до 15,6 нм. Эти исследования отвечают уточ-
нению результатов, представленных в работах [14, 
15]. Первоначально при выполнении этих исследо-
ваний планировалось также изучение размерной 
зависимости температуры кристаллизации. Однако 
выяснилось, что, в отличие от металлических нано-
кластеров, наночастицы Si не кристаллизуются при 
их охлаждении, даже с минимальными скоростями, 
воспроизводимыми в МД−экспериментах. Вместе с 
тем, для объемных фаз и тонких пленок известны 
и альтернативные способы кристаллизации. Так, в 
экспериментальных работах [16, 17] кристаллизация 
аморфных пленок кремния [16], а также наночастиц 
кремния в матрице [17] достигалась их нагревом с 
использованием импульсного фемтосекундного ла-
зера. Очевидно, такой тип кристаллизации может 
быть положен в основу функционирования элемен-
тов памяти на основе массивов наночастиц кремния. 
Ниже такая возможность обосновывается с исполь-
зованием компьютерного МД−моделирования.
К проблеме структурных превращений в на-
ночастицах Si так же, как и к прикладной проблеме 
получения nc−Si проявляется заметный интерес 
уже с 90−х годов ХХ в. В работе [1], вслед за авто-
рами работы [18], выделены два пути получения 
нанокристаллов Si: «сверху вниз» (измельчением 
макроскопических монокристаллов) и «снизу вверх» 
(путем самосборки из отдельных атомов или нано-
кластеров меньшего размера). В монографии [19] от-
мечены следующие способы получения:
− электрохимический процесс;
− образование nc−Si в матрице из a−Si;
− получение nc−Si из пористого c−Si;
− получение нанокристаллов Si в SiO2 методом 
ионной имплантации. 
Среди сравнительно недавних публикаций 
можно отметить работу [20], где nc−Si и na−Si полу-
чали разложением монооксида кремния SiO. Кри-
сталлизация na−Si как способ получения nc−Si, оче-
видно, не предлагалась, хотя сама возможность кри-
сталлизации na−Si, разумеется, обсуждалась. Так, 
в работе [21] методом просвечивающей электронной 
микроскопии было установлено, что отжиг аморф-
ных частиц Si в течение 1 ч при температурах от 573 
до 873 К не приводил к образованию нанокристаллов, 
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тогда как при температуре T = 1173 К аморфные ча-
стицы почти полностью кристаллизовались. Однако 
возможность и вероятность (воспроизводимость) 
такого перехода в условиях быстрого (импульсного) 
нагрева остаются не ясными. 
Ниже рассмотрена сама возможность осущест-
вления указанных выше структурных превращений 
в наночастицах Si за малые характерные времена 
(до 100 нс), доступные для воспроизведения в МД 
экспериментах, а также изучены закономерности 
и механизмы таких переходов, включая роль вы-
явленных в процессе исследования управляющих 
параметров. Кроме того, проанализированы доста-
точно общие ограничения снизу, накладываемые 
на размер как наночастиц Si, так и металлических 
наночастиц, пригодных для применения в качестве 
элементов памяти, основывающейся на изменении 
фазового состояния.
Молекулярно−динамическое моделирование 
плавления и кристаллизации наночастиц Si
Для МД−моделирования плавления и кристал-
лизации наночастиц Si использовали известную 
компьютерную программу LAMMPS [22] и потенци-
ал Стиллинджера—Вебера [23]. Этот хорошо апро-
бированный потенциал ориентирован на воспроиз-
ведение структуры алмаза, которая, как отмечается 
в работе [1], наиболее вероятна для наночастиц Si, 
содержащих более 100 атомов. Разумеется, этот 
потенциал может воспроизвести явление рекон-
струкции поверхности лишь в некотором грубом 
приближении. Термостатирование осуществляли 
по методу Нозе—Гувера [24]. Для моделирования 
структурных переходов в наночастице ее начальную 
конфигурацию выбирали в виде сферы, вырезанной 
из соответствующего монокристалла. Частицу по-
мещали в ячейку моделирования при исходной тем-
пературе T = 300 К. Далее воспроизводили цикл по-
степенного нагрева и охлаждения частицы. Начало 
нагревания сопровождалось релаксацией исходной 
кристаллической структуры, причем нагревание 
проводили до заранее заданной температуры T = 
2300 К, заведомо превышающей макроскопиче-
скую температуру плавления T0 = 1688 К [25], но, 
тем не менее, не настолько высокой, чтобы вызвать 
заметное испарение частицы и ее дестабилизацию. 
При последующем охлаждении конечное состояние 
частицы отвечало исходной температуре T = 300 К, 
заведомо более низкой, чем макроскопическая тем-
пература плавления. При определенных условиях 
нагрева переходу аморфной частицы в жидкое со-
стояние предшествовал температурный интервал, 
отвечающий кристаллическому состоянию частицы. 
Как и в более ранних работах [26—28], температуру 
плавления (рис. 1) определяли по скачку на темпе-
ратурной зависимости потенциальной (когезионной) 
части u удельной (в расчете на один атом) внутрен-
ней энергии (рис. 2). Применительно к металличе-
ским наночастицам наблюдали также скачок при 
охлаждении частицы, отвечающий температуре 
кристаллизации Tc < Tm. Иными словами, для ме-
таллических нанокластеров наблюдалась петля ги-
стерезиса плавления−кристаллизации. Однако для 
нанокластеров Si, даже при скорости охлаждения 
T  = 0,2 ТК/с, на порядок меньшей скорости изме-
нения температуры, которая обычно используется 
при моделировании плавлении и кристаллизации 
металлических нанокластеров, капли Si не кристал-
лизуются, а переходят в аморфное состояние.
Результаты и их обсуждение
На рис. 1 представлена размерная зависимость 
температуры плавления кремния, полученная с 
использованием МД−моделирования, а на рис. 2 
— кривые нагрева и охлаждения наночастиц Si, 
содержащих 100153 атома. Эти кривые отвечают 
скоростям нагрева и охлаждения 0,2 ТК/c. В про-
цессе нагрева исходной кристаллической наноча-
стицы Si ее плавление происходит при температуре 
T = 1640 К. При охлаждении же расплавленной 
нанокапли кристаллизации не происходит (см. 
рис. 2, а). При последующем нагреве аморфной на-
ночастицы Si в интервале температур T = 1200÷1400 
К происходит ее кристаллизация (см. рис. 2, б), а при 
более высоких температурах — переход в жидкое 
состояние. При нагреве аморфных наночастиц Si, 
состоящих из 1000—5000 атомов, кристаллизация 
не обнаружена. Кристаллизацию наблюдали в от-
дельных МД−экспериментах для наночастиц, состо-
ящих из (10—30) · 104 атомов, и во всех проведенных 
МД−экспериментах для наночастиц, состоящих из 
5 · 104 атомов и более.
Примечательно, что значение T = 1200 К прак-
тически совпадает с температурой 1173 К, при кото-
рой, согласно экспериментальной работе [21], отжиг 
na−Si приводит к почти полной кристаллизации. 
Данные МД−моделирования, свидетельствующие о 
том, что увеличение размера аморфных наночастиц 
Si способствует их кристаллизации, согласуются с 
термодинамическими результатами, полученными 
в работе [29]. В работе [29] был сделан вывод о том, 
что существует порог стабильности nc−Si, состав-
ляющий примерно 3 нм. При меньших размерах 
(диаметр D < 3 нм, число атомов N < 700) nc−Si пере-
ходит в na−Si. Однако эти оценки, сделаны в рамках 
равновесной термодинамики и, следовательно, отно-
сятся к некоторому гипотетическому равновесному 
состоянию. Неравновесные условия импульсного 
нагрева должны увеличивать порог стабильности, 
который, в соответствии с полученными в ходе 
МД−эксперимента результатами, зависит от ско-
рости нагрева. Так, при нагреве частиц na−Si со 
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скоростью 0,2 ТК/с порог стабильности кристалли-
ческих наночастиц составляет 5 · 104 атомов, а при 
уменьшении скорости нагрева порог стабильности 
также уменьшается на порядок, т. е. до 5000 атомов. 
Разумеется, даже интерпретации понятия порога 
стабильности в нашей работе и в работе [29] разли-
чаются. Соответственно, речь может идти только о 
качественном сравнении.
Следует отметить, что в отличие от ситуации, 
представленной на рис. 2, а, для металлических на-
ночастиц петля гистерезиса замыкается, т. е. при 
охлаждении со скоростями, меньшими 10—20 ТК/с 
металлические частицы всегда кристаллизуются. 
Этот результат согласуется с хорошо известным 
экспериментальным фактом, что объемные одно-
компонентные металлы и островковые металличе-
ские пленки трудно перевести в аморфное состояние 
[30—32]. С наночастицами Si ситуация противопо-
ложная: нагрев наночастиц Si, состоящих из 105 ато-
мов до температуры 1800—1900 К и последующее 
охлаждение со скоростью 0,2 ТК/с до 300 К пере-
водит их в аморфное состояние, а кристаллизация 
аморфных частиц наблюдается при нагревании до 
определенной температуры. Температурная за-
висимость степени кристалличности x, точнее, — 
степени аморфности (1 − x) частиц кремния данного 
размера, отвечающей указанной выше скорости 
нагрева, представлена на рис. 3. На практике такой 
нагрев наночастиц до заданной температуры можно 
осуществить с помощью импульсного лазера.
Как отмечается в работах [12, 13], традиционно 
использующиеся в настоящее время виды памяти, 
основанные на сохранении электрического заряда, 
имеют квантово−механические ограничения на 
размер используемых транзисторов. Если размеры 
элементов памяти становятся сопоставимы с по-
ловиной длины волны де Бройля (в случае крем-
Рис. 1. Размерная зависимость температуры плавления 
Tm наночастиц Si, полученная на основе результатов 
МД−экспериментов
Fig. 1. Size dependence of Si nanoparticle melting point Tm 
obtained from molecular dynamics experiments
Рис. 2. Кривые нагрева (1) и охлаждения (2) наночастицы Si, 
состоящей из 100153 атомов: 
а — первый цикл нагрева—охлаждения; б — последую-
щие циклы нагрева—охлаждения. 
Температуре плавления Tm отвечает скачок на кривой 1
Fig. 2. (1) Heating and (2) cooling curves of Si nanoparticles 
consisting of 100153 atoms: (a) first heating and cooling 
cycle and (b) further heating and cooling cycles. Melting 
point Tm is marked by a discontinuity in Curve 1
Рис. 3. Температурная зависимость степени кристаллично-
сти x, отвечающей нагреву наночастиц Si, содержащих 
100153 атомов. Величина (1 − x) отвечает степени аморф-
ности
Fig. 3. Temperature dependence of crystallinity degree x for 
heating of Si nanoparticles containing 100153 atoms. 
(1 – x) is amorphization degree
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ния это 3,4 и 6,6 нм для электронной и дырочной 
проводимости соответственно), то электроны или 
дырки будут фактически «размазаны» по его про-
странству, что не позволит нормально функцио-
нировать такому устройству. Однако, как следует 
из нашего МД−моделирования, элементы памяти, 
основанной на фазовых переходах, также имеют 
физические ограничения на минимальный раз-
мер. Во−первых, для наночастиц, состоящих всего 
лишь из нескольких сотен атомов, дальний порядок 
и связанный с его разрушением фазовый переход 
кристалл—жидкость являются понятиями довольно 
условными. Во−вторых, для аморфных наночастиц, 
содержащих несколько десятков тысяч атомов, 
кристаллизация может оказаться фактически не-
возможной, поскольку при низких температурах 
(и больших переохлаждениях) процесс кристалли-
зации протекает чрезвычайно медленно, а при более 
высоких температурах переохлаждения малы, и 
размер критического зародыша превышает разме-
ры наночастицы, т. е. такая аморфная наночастица 
не может закристаллизоваться из термодинами-
ческих соображений. В наших МД−экспериментах 
гарантированно кристаллизовались наночастицы 
Si размером более 12 нм (N = 5 · 104 атомов). В на-
стоящее время в качестве материалов с изменяемым 
фазовым состоянием используют халькогениды или 
сплав GST с типичным размером ячейки памяти по-
рядка 100 нм [3]. Примечательно, что минимальный 
характерный размер ячейки памяти, найденный 
по длине волны де Бройля, имеет тот же порядок 
величины, что и наша оценка, сделанная на основе 
других соображений.
В данной работе основное внимание было уде-
лено изучению закономерностей и механизмов 
перехода наночастиц Si из аморфного состояния в 
кристаллическое и принципиальной возможности 
использования таких переходов для реализации 
оперативной и долговременной памяти. Рассмотре-
ние оптических, электрофизических и иных эффек-
тов, связанных с изменением фазового состояния 
наночастиц, не входило в основные задачи работы. 
Однако возможность использования изменения 
оптических свойств при переходе наночастиц Si из 
аморфного состояния в кристаллическое подтверж-
дается тем, что у объемной фазы аморфного крем-
ния коэффициент поглощения на порядок превы-
шает значение, отвечающее кристаллической фазе 
[33]. Разумеется, этот эффект вряд ли может быть 
реализован для отдельной наночастицы, размер 
которой не превышает длину волны используемого 
оптического излучения. С этой точки зрения, размер 
оптических элементов памяти на основе наночастиц 
Si должен превышать 100 нм.
Чистый кремний обладает низкой собственной 
проводимостью. Однако легирование, практически 
не изменяющее химический состав наночастиц и 
закономерности рассмотренных выше фазовых 
переходов, может существенно увеличивать прово-
димость. Разумеется, аморфные и кристаллические 
наночастицы должны различаться по проводимости, 
что отвечает возможности создания ячейки памя-
ти, функционирующей и с использованием разли-
чия в проводимости na−Si и nc−Si. Как отмечается 
в работе [1], в na−Si расположение и ориентация 
структурных элементов, отвечающих ближайшему 
окружению данного атома, не скоррелированы, что 
и должно приводить к различию в проводимости. 
С одной стороны, согласно работе [1], c−Si и a−Si не 
слишком сильно различаются по своим свойствам. 
С другой стороны, в соответствии с работой [1], под-
вижность собственных носителей заряда в c−Si 
и a−Si различаются на 3—4 порядка, т. е. очень су-
щественно. В работе [1] также отмечается, что до-
бавление в nc−Si лишь одного атома примеси рез-
ко меняет электронную структуру, а значит, и его 
оптические, и электронно−транспортные свойства. 
Однако для нанокристалла диаметром D порядка 
1 нм представление степени легирования величи-
ной концентрации примеси (или носителей заряда) 
становится условным и менее информативным, чем 
указание конкретного числа атомов легирующей 
примеси. Действительно, один атом примеси на весь 
нанокристалл Si диаметром 3 нм (700 атомов) соот-
ветствует концентрации n в объемном Si, равной 
7 · 1019 см−3 [1]. При таком уровне легирования Si ста-
новится вырожденным полупроводником, т.е. ведет 
себя как металл. Принимая n = 1019 см−3, нетрудно 
оценить число легирующих нанокристалл атомов 
Ndop в зависимости от его объема V = (1/6)πD3. Ре-
зультат такой оценки представлен ниже.
 D, нм Ndop, атомов
 1 0
 6 1
 10 5
 100 5000
Следовательно, в наночастицах диаметром 
D = 1 нм не окажется в среднем ни одного атома 
легирующей примеси, т.е. такие частицы не могут 
быть использованы в качестве элементов памя-
ти рассматриваемого типа. Однако диаметру D =
= 6 нм соответствует уже Ndop = 1, при этом Ndop 
резко увеличивается с размером частиц, поскольку 
Ndop ~ D3. Таким образом, практическое примене-
ние наночастиц легированного Si в качестве ячеек 
памяти, функционирующих вследствие разности 
электропроводности в аморфном и кристаллических 
состояниях, представляется нам возможным, но 
дискуссионным. Одна из трудностей на пути реше-
ния такой задачи связана с эффектом самоочистки 
[1], который препятствует контролируемому леги-
рованию наночастиц Si.
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Заключение
Предложено использовать наночастицы крем-
ния в качестве альтернативных наноразмерных яче-
ек памяти на основе изменения фазового состояния 
(phase change memory). Обнаружено, что в ходе про-
веденных МД−экспериментов нанокапли кремния 
не кристаллизовались при охлаждении, т. е. пере-
ходили в аморфное состояние. Однако в условиях 
контролируемого нагрева (определенная скорость 
нагрева, заданный температурный интервал ∆T) 
аморфные наночастицы кристаллизуются и сохра-
няют кристаллическое состояние при понижении 
температуры, вплоть до комнатной. В частности, для 
наночастиц кремния, содержащих N = 100000 ато-
мов, ∆T = 1200÷1400 К. Оценено характерное время 
переключения соответствующей ячейки памяти, 
которое составляет порядка 1 нс.
Вместе с тем, кристаллическое состояние не 
наблюдалось в проведенных МД−экспериментах 
при N ≤ 104 атомов, а при 104 < N < 5 · 104 атомов 
кристаллизация носит вероятностный характер. Та-
ким образом, N = 5 · 104  атомов (D = 12,4 нм) следует 
рассматривать как нижнюю границу применимости 
наночастиц кремния, в том числе легированных на-
ночастиц, в качестве элементов памяти. Детальное 
рассмотрение физических свойств наночастиц Si, 
на основе которых может быть реализована память 
рассматриваемого типа, выходит за рамки данной 
работы.
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On the prospect of creating memory elements based on silicon nanoparticles
I. V. Talyzin1, V. M. Samsonov1
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Abstract. Phase−change memory is based on a change in the optical, electrical, or other properties of a substance dur-
ing a phase transition, for example, transition from the amorphous to the crystalline state. Already realized and potential 
applications of such memory are associated with the use for this purpose of multicomponent alloys based on metals, semi-
conductors. However, single−component nanoparticles, including Si ones, are also of interest in view of the prospects for 
their use as nanoscale memory units. In particular, possibility of creating such memory units is confirmed by the fact that 
the bulk phase of the amorphous silicon has an optical absorption coefficient which is by an order of magnitude greater 
than that of the crystalline, although, it is difficult to release this effect for an individual nanoparticle whose size does not 
exceed the wavelength of light. In this work, using molecular dynamics (MD) and the Stillinger−Weber potential, we studied 
the laws of melting and conditions of crystallization for silicon nanoparticles containing up to 100,000 atoms. It has been 
shown that upon cooling a silicon nanodroplet at a rate of 0.2 TK/s and higher rates, its transition into the amorphous state 
takes place, whereas single−component metal nanodroplets crystallize even at cooling rates of 1 TK/s. Upon subsequent 
heating of amorphous silicon nanoparticles containing more than 50,000 atoms, they crystallize in the definite tempera-
ture range 1300—1400 K. It is concluded that it is principally possible to create memory units based on the above phase 
transitions. The transition of a nanoparticle to the amorphous state is achieved by its melting and subsequent cooling to 
the room temperature at a rate of 0.2 TK/s, and switching to the crystalline state is achieved by heating it to 1300—1400 K 
at a rate of 0.2 TK/s and subsequent cooling. On the basis of results of MD experiments, a conclusion is made that there 
exist a minimal size of silicon nanoparticles, for which producing memory units based on the change of the phase state, 
is not possible. It was found that for the temperature change rate of 0.2 TK/s, the minimal size in question 12.4 nm that 
corresponds to 50,000 atoms.
Keywords: molecular dynamics, Stillinger—Weber potential, silicon nanoparticles, memory elements based on phase 
transition
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